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Java - wywoiywanie metod

m \Wywotanie metody z metody statyczne;
public class Timestamp {
void jakasMethoda () { // ..

public static void main (String[] args) {
jakasMethoda (); // Nie! Nie pracuje.

Timestamp ts = new Timestamp () ;

ts.someMethod(); // Pracuje!
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Dynamika molekularna

= Zasady ogolne. N czgstek. Sita F. Potozenie wzgledne T°; ;

Fij= Y F(f— )
J=1,N;j#i

® Réwnania ruchu czgstek

A7 (t)  Fy(R)

dt2 B m;

s PBC — periodic boundary conditions E
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Dynamika molekularna (DM)

m Stafa energia
® |nicjalizacja
m Start symulacji
®m Symulacja i zapis wynikow

INICJALIZACJA
Sie¢ Bravais fcc. W uktadzie jest 4M”3 czgstek (=108, 256, 500, 864,...)
Rozktad Maxwella z zadang temperaturg (rozktad Gaussa  exp(mv?/(2kgT)) )

Ped catkowity = 0 - Po obliczeniu pedu sredniego <p> odejmujemy go od pedu kazdej
czastki

START SYMULACJI
Catkowanie réwnan ruchu. Algorytm Verleta (czas t=nh): 5

r(t+ h) :277’(t)—7“(t—h)+h2 (1) /m }
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DM cd.

® Predkosci ( h) ( h)
R r(t+h) —r(t —
() = - O(h?)

m Velocity Verlet Algorithm (VVA)
7(t + h) = 7(t) + fO(t) + h2F(t)/2
Tt +h) =T(t)+ h[Ft+ )+ F(t)]/2

m QObciecie sity (ztamanie zasady zachowania energii). Mozliwe rozwigzania.
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DM cd.

®m Parametrem kontrolnym jest temperatura T. Nalezy tak wyskalowac predkosci
wszystkich czgstek by byta ona réwna temperaturze zadane;

?72(?5) %)\?7@(?5), 1 =1,2,...

= Parametr A wybiera sie tak by zachodzit zwigzek

N =  [(N-D3kpT
— N 2
i=1 MY,

Czynnik (N-1): niezalezne predkosci; ped zachowany - liczba niezaleznych
predkosci redukuje sie o 3.
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DM cd.

KONTYNUACJA SYMULACJI

Obliczenia wielkosci fizycznych (Srednich)

_ 1
A — Z A

Tutaj nO jest liczba krokow potrzebnych do uzyskania rownowagi.

Korelacje... >
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Rozklad Gaussa

m Rozkiad ...
dlx) =

ql)(:l?; H, 0) —

34.1% | 34.1%

m Dystrybuanta

®(z) = / ¢(z)dz 68% w obrebie 10 standardowego odchylenia
v 95% ,, 20
. R 99,7% lezy w obrebie 30
O(z;p,0) = / Ol z; p. o)dx o sy ©
— 20
m Jak wygenerowac pseudolosowe liczby gaussowskie? o
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